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Kemian tiedekasvatuksessa ja sen opettajankou-lutuksessa tutkitaan ja kehitetään uusia ratkai-suja ja toimintamalleja kemian oppimisen tueksi. 
Tavoitteena on esitellä tulevaisuuden tekijöille kemian 
uusinta tutkimusta ja tieteen luonnetta heille relevan-
teilla tavoilla. Tässä hankkeessa uusia ratkaisuja kehite-
tään keminformatiikan kontekstissa. Keminformatiikka 




on soveltavan kemian tutkimusala, jossa tutkitaan kaik-
kea tietokoneilla esitettävää kemiallista ja kemiaan liitty-
vää biologista informaatiota. Keminformatiikka tuottaa 
ratkaisuja kemian ohjelmistojen ja tietokantojen kehit-
tämiseen. Näitä ohjelmistoja käytetään kaikessa kemian 
ja kemiaa hyödyntävien alojen tutkimuksessa ja opetuk-
sessa.





Keminformatiikan historia juontaa 
1950-luvulle, jolloin tietokoneita alet-
tiin hyödyntämään tieteessä. Kemistit 
olivat tietokoneiden käytön edelläkävi-
jöitä – 1950-luvulla kehitettiin tutkimuk-
sen tueksi tilastomalleja ja 1960-luvulla 
ensimmäiset tietokoneavusteiset kemian 
visualisoinnit. Vaikka keminformatii-
kan tutkimusta on ollut muuhun kemian 
tutkimukseen integroituna jo lähes 70 
vuoden ajan, pidetään keminformatiik-
kaa itsenäisenä tutkimusalana nuorena. 
Alan määrittely ja rajaukset luotiin vasta 
90-luvun lopussa.
Keminformatiikan tutkimus on poikki-
tieteellistä. Tutkimusryhmät voivat sisäl-
tää kemistejä, informaatikkoja, mate-
maatikkoja, tietojenkäsittelytieteilijöitä ja 
tilastotieteilijöitä. Yhteistyön kautta kehi-
tetään muun muassa ohjelmistoja, sovel-
luksia, tietokantoja ja algoritmeja, joita 
voidaan hyödyntää kemiallisen infor-
maation tallentamiseen ja tehokkaaseen 
hakemiseen. Esimerkiksi ajankohtaiset 
aiheet, kuten koneoppimisen ja tekoälyn 
hyödyntäminen kemian tutkimuksessa 
perustuvat keminformatiikkaan.
Poikkitieteellisyys asettaa haasteita 
myös keminformatiikan soveltamiselle 
kemian tiedekasvatuksessa – oppima-
teriaalien ja pedagogisten mallien kehit-
täminen edellyttää laajaa yhteistyötä 
eri alojen asiantuntijoiden kanssa. Yksi-
kössämme on tästä yhteistyöstä pitkä 
kokemus. Maija Aksela aloitti aiheen 
tutkimisen vuonna 2001 (Maija Aksela 
& Lahtela-Kakkonen, 2001). Vuodesta 
2002 lähtien yhteistyötä alettiin tehdä 
tutkija Jan Lundellin kanssa. Vuositu-
hannen alussa Aksela ja Lundell yhdis-
tivät laskennallisen kemian ja kemian 
opetuksen tutkimuksen viimeisintä tut-
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Teoksen kirjoittaja – professori 
David Wild on erittäin 
arvostettu keminformatiikan 
vaikuttaja. Hänellä on yli 
25 vuoden kokemus alan 
opetuksesta ja tutkimuksesta. 
David Wild johtaa yhtä harvoista keminformatiikkaan keskittyvistä 
koulutusohjelmista Indianan yliopistossa. Tutkimuksessa hän on 
erikoistunut laajamittaiseen tiedonlouhintaan sekä kemiallisen ja 
biologisen informaation yhdistämiseen.
Tässä oppaassa David Wild johdattaa lukijan keminformatiikkaan 
esittelemällä alan keskeisimmät perusteet. Hän on sisällyttänyt 
teokseen keminformatiikan ydinalueita, kuten 2D- ja 3D-rakenteiden 
visualisoiminen tietokoneella, kemiallisen informaation tallentaminen 
tietokantaan ja sen esiintyminen verkossa ja tieteellisissä julkaisuissa. 
Lisäksi hän esittää katsauksen keminformatiikan historiaan ja 
ohjelmistokehitykseen sekä käy läpi alan tunnetuimpia sovelluksia, 
kuten esimerkiksi QSAR-menetelmän ja molekyylien telakoinnin.
   
Tavoitteena on käsitellä tutkimusalueen perusteet ytimekkäästi, 
jonka pohjalta lukija pystyy syventämään osaamistaan itsenäisesti. 
Teos soveltuu sekä yliopistossa että teollisuudessa työskenteleville 
kemisteille, biotieteilijöille ja tietojenkäsittelytieteilijöille,                   
jotka ovat kiinnostuneita keminformatiikasta.
Teoksen on suomentanut FT Johannes Pernaa
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Keminformatiikka on kemian 
tutkimusala, jossa tutkitaan kaikkea 
tietokoneilla esitettävää kemiallista 
ja kemiaan liittyvää biologista 
informaatiota.
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Hankkeen tavoitteena on 
oppia ymmärtämään kemian 
ohjelmistojen, tietokantojen 
ja oppijoiden välistä 
vuorovaikutusta syvällisesti.
pioneerityö edisti opetukseen soveltu-
vaa tietokoneavusteista molekyylimallin-
nusta merkittävästi. Yhteistyöstä syntyi 
tieteellisten julkaisujen lisäksi oppima-
teriaaleja, verkkosivustoja ja kymmeniä 
opinnäytetöitä. (Ks. Aksela & Lundell, 
2008.) Heidän tutkimuksensa myötä 
keminformatiikkaa on sovellettu Kemian 
opettajankoulutusyksikössä jo lähes 20 
vuoden ajan, joten tilanne vastaa yleistä 
kemian alan kehitystä.
Kemian opettajankoulutusyksikössä 
uuteen tutkimusaiheeseen on tartuttu 
innolla. Lähestyimme aihetta perusteista 
aloittaen, josta osoituksena on ryh-
mämme viimeisin keminformatiikan jul-
kaisu – alan suositun perusteoksen suo-
mennos. Johdatus keminformatiikkaan 
-teos on vapaasti ladattavissa Helsingin 
yliopiston Helda Open Books -palvelusta 
(Wild, 2021). Teoksen suomennosprojek-
tin aikana ymmärsimme, että emme ole 
keminformatiikassa suinkaan noviiseja. 
Ryhmällämme on pitkä historia avoi-
meen lähdekoodiin pohjautuvien kemian 
ohjelmistojen kehittämisessä (Pernaa, 
2015; Pernaa & Aksela, 2011). Olimme 
tietämättämme työskennelleet suoraan 
keminformatiikan parissa jo vuosikym-
menen verran. Työ ei ollut suunniteltua, 
koska emme tunteneet keminformatiik-
kaa käsitteenä.
Kokemuksesta on hyötyä. Aikaisem-
mat tutkimukset auttavat muun muassa 
tutkimusfokuksen rajaamisessa ja koh-
dennettujen yhteistyöverkostojen kokoa-
misessa. Tämän hankkeen tavoitteena 
on vahvistaa aikaisempaa osaamista, ja 
suunnata jatkotutkimusta ohjelmistojen, 
tietokantojen ja oppijoiden välisen vuo-
rovaikutuksen ymmärtämiseen. Fokuk-
semme on tietenkin kemian opetuksen 
ja oppimisen parantaminen, mutta tut-
kimustuloksia voidaan soveltaa laajasti 
minkä tahansa keminformaattisen sys-
teemin ja käyttäjien välisen vuorovaiku-
tuksen optimaaliseen kehittämiseen.
Monipuolinen yhteistyö tulee ole-
maan tutkimushankkeen perusta. Tavoit-
teena on verkostoitua sekä kansallisella 
että kansainvälisellä tasolla. Lähtökohdat 
ovat hyvät, sillä voimme luottaa kemian 
osaston ja laajemmin Kumpulan kam-
puksen tiedeyhteisön tukeen. Lisäksi 
SECO-tutkimusryhmämme on luonut 20 
vuoden aikana professori Maija Akselan 
johdolla laajat kansainväliset verkostot.
Tällä hetkellä tutkimushanke on 
alkuvaiheessa. Rakennamme parhail-
laan yhteistyöverkostoja, jonka jälkeen 
haemme rahoitusta. Tutkimushankkeen 
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